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MN3BELITAJ

A. TIPUKA3 CAJIPKAJA JOKTOPCKE JUCEPTALIMJE

JlokTopcka aucepranMja TOJ HACIOBOM Modenosarwe ymuyaja MoaeKyicKe
cmpyKmype u napamemapa Xpomamozcpag)ckoe cucmema Ha NOHAWIANE AHATUMA )
xaomponnoj xpomamoepaguju Hancana je Ha 160 ctpana, popmara A4, y3 xpatak Pe3zume
Ha CPIICKOM W €HIVIECKOM je3uky. Jluceprammjy umHH 6 mornasiba: Y600, Lumesu
ucmpaodicusaroa, Excnepumenmannu Oeo, Pesynmamu u oOuckycuja, 3axkmyyak WU
Jlumepamypa. Ha xpajy pajna Hajma3u ce CIUcak IyOJMKOBAHUX/CAOIMIITCHUX PajoBa KOjU
Mpe/ICTaBIbajy MyOJMKOBaHE pe3yNiTaTe W3 OBE JWCEpTalldje, KpaTka Ouorpaduja kaHaumata
U TOTHHMCAaHE HU3jaBe KaHAWAATa O ayTOPCTBY, MCTOBETHOCTHM IITaMIaHE U EJIEKTPOHCKE
Bepadje U Kopuilhemy JOKTOpPCKe aucepTanmje. Y aucepranuju ce Hamazu 30 ciuka, 18
Tabena u 99 nuTepaTypHUX HABOJA.

Iornasme V600 ce cactoju u3 ner aenosa (Jon-unmepaxyuona xpomamozpaguja y
ananumuyu jeourseroa ca 6asHum QYHKYUOHAIHUM epynama, Pemenyuonu mexanusmu y jon-
UHMepaKyuoHoj xpomamozpaduju, Ymuyaj napamemapa cucmema HA XPOMAMOSPAPCKO
noHawlare aHAIUMA |y XAoOmMponHoj xpomamoepagpuju, Mooenosare pemenyuoHoe
NOHAWLAIA Y CUCMEMUMA JoOH-UHmepakyuone xpomamozpaguje, Modenosarse oonuka nuxa)
1 HanucaHo je Ha 33 ctpane. CBaku A€o TOIIaBJba Y800 caapxu uHpopmaiuje Koje cy ol
3HaYaja 3a MpeIMeT NMpoydyaBama OBE JOKTOPCKE TUCEpTalyje.

Y npBoM jeny Yeoda omucaHu cy mpoOiieMu KOjU c€ jaBJbajy MPHIMKOM aHAIIN3e
cymncraHiy ca 6a3uuM (yHKIUOHATHUM Tpynama y RP-HPLC cuctemuMa M MOTYRHOCT
YCIICIIHOT TpeBa3Wiakelkha OBUX MpobjeMa JJ0JaTKOM jOH-MHTEPAKIMOHUX areHaca y
MoOmHy ¢azy. OfjammeHe cy pasinuke u3Mely joH-Tap ¥ XaoTporHe Xxpomarorpaduje Kao
7IBa TIOATHUTIA jJOH-WHTEPAKIIOHEe Xpomarorpaduje. Y cieneheM aeny HaBeneHe Cy M OMHCAaHE
TEpPMOJMHAMHUYKE PaBHOTEXKE KOje MMajy HajBehm yTWIa) Ha pETCHLHWjy aHAIUTA y jOH-
MHTEPAKIHOHO] xpomarorpaduju. Takohe je onmmcaHo U CBOjCTBO XaOTPOITHHUX areHaca Jia ce
azcopOyjy Ha MOBPIIUHY cTanMoHapHe ¢aze u GopMupajy eneKTpuyHHU ABOCioj. Y Tpehem
JieNy JaT je mperyiell U onucaH edekaT Haj3HadajHUjux xpomartorpadckux ¢akropa Koju
yTU4y Ha pETEHIM]y aHaJUTa y CUCTEMHUMa XaoTpOomHe Xpomartorpaduje: mnpupoma u
KOHIIEHTpAlMjeé XaOoTPOIHOI areHca, NpUpOJa U CajApkaj OPraHCKOr MoJudukaTtopa y
MoOmTHOj ¢as3u, pH BpemHocT MoOmitHE (hase, joHCKa jaunHa MoOwmitHe (ase, XuIpophoOHOCT
cTanmoHapHe (as3e U CTPYKTypHE KapaKTepUCTUKE aHAUTA.

UYerBpTHIe0Y600a ocBeheH je MOAEIOBakYy PETCHIIMOHOT MOHAIIAka Yy CHCTEMHMA
joH-MHTEpakimoHe xpomarorpaduje. Hajupe je ommcaH HCTOPHjCKHM Pa3BOj TEOPH]jCKHX
MoJieNia y joH-Tap xpomarorpaduju, a TOTOM U y CHCTEeMHUMa XaoTpOIHe Xpomarorpaduje.
HaBenene cy KapakTepuCTHKE M HEIOCTAlll CTEXHOMETPH]CKHXH TEPMOJMHAMUYKHX
MOJIENIAKOjH Cy BOIMIN Kapas3Bojy MPOLIMPEHOT TEPMOIMHAMUYKOT MOJEa KOjH carjenaBa
pEeTeHLMjy aHadWTa M ca CTEXHOMETPHjCKOT M ca TepMOAMHAMHUUKOr acrekTa. Ilopex
TEOPHjCKUX MOJIENIA, Y OBOM JIeJy Cy OIMCAHW M EMITMPH]CKH MOJEIH: MOJENU JTOOHjeHH
XEMOMETPH]jCKUM MPUCTYIIOM M MOJIENN KBAHTHTATUBHOI OJHOCA CTPYKTYpPE U PETCHIMOHOT



noHamama. ONUCaHU Cy OIIITH NPHHIUIN MOJICIOBakha XEMOMETPHjCKMM MHPUCTYIIOM H
METOJIOJIOTHjOM  EKCIEPUMEHTAIHOT  Ju3ajHa, a ToceOHO cCcy ofjammeHe  BpCTe
EKCIIEpUMEHTATHOT JIM3ajHa Koje cy KopuiiheHe Yy OBOj JAWCEpTalMju: I[EHTPaTHU
KOMITO3UIIMOHY TN3ajH 1 D-ontuMannu au3ajH. [Ipukasan je mpoiec pa3Boja W BalHIaIje
MoOJeNia TIPIMEHOM METOJIONIOTHj€ KBAaHTHTATHBHOT OJHOCA CTPYKType W PETCHIHOHOT
TIOHAIIAKkA.

VY mocnenmeM ey INpPUKa3aHH Cy MaTeMaTHUKHM MOJENU KOjU Ce KOPHCTE 3a
onycuBame OONMKa NHMKa W TpenBubame PEeTCHIMOHOr NOHamama aHanuta. Onucad je
HOJMHOMCKH-MOAN(UKOoBaH ['aycoB MoJen KOjU ce YCIEIIHO NpHMEHbYje 3a OINMCHBAE
acUMETPUYHUX IUKOBA y CUCTEMHMMa MulenapHe xpomarorpaduje. [lopen mera, onucana je
MeTomonorja mpahema MPOMEHEe Y3Ia3HOT W CHJIA3HOT Jejia MUKa W HheHa TPUMEHa 3a
npeaBuhame 00IMKa HKa, KapaKTepUCTHKA CTallMOHApHE (pa3e M KMHETHKE Mpoleca KOjH ce
Ha 0] JICIIaBajy.

[Tornasswe [Jumeu pada HaAMMCAHO je Ha JIBE CTPAHE U y HEMY C€ CakeTO HaBOJE
geTupu ba. Kao mpBM mmMb J1e)UHICAHO je CUCTEeMAaTHYHO MCTIMTHBAE Haj3HAuajHHUjHX
XxpoMaTorpa)CKux mapameTapa Ha peTeHIIMOHO MMOHAIIAkE CTPYKTYPHO Pa3HOBPCHOT CETa O]
34 cyncranme ca ©0a3HMM (YHKIMOHATHHUM Tpylmama Yy CHCTEMHMa XaOTpOITHE
xpomatorpaduje. [lnanupano je pasmarpame ytunaja pH Bpeanoctn moOunHe ¢asze Ha
aJICOPMIIMjy alleTOHUTPpHUIA M HAaTpujyMm Xekcaduyopodocdara, Koju je y OBOj CTYAHjH
kopumtheH kao XaoTponHu areHc. [lopea Tora, IaHupaH je pa3Boj €MIUPHUjCKOr Mojesa
KOjU y3MMa Yy 003Mp U MOJIEKYJICKE NECKpUNTOpE M IapaMeTpe CHCTeMa ca IMJbeM
UACHTH(HKANN]jE CTPYKTYPHUX KapaKTEePUCTHKA aHAJIHWTa KOje YCIIOBJhABajy PETECHIIMOHO
MOHAIIAKkE Y CUCTEMHMA XaoTPOITHEe XpoMaTorpaduje.

JApyru mmsb je Toapa3ymMeBao pa3rpaHMYaBame YTHIAja jOHCKe jaumHe W pH
BPEJHOCTH MOOWIHE (ha3e Ha PETEHIMOHO IMOHANIaKke MOTIYHO NMPOTOHOBAHHMX aHAIMTA ca
6a3nuM ¢yHKIMOHaTHUM Trpynama. [lnanupano je u3Boheme ekcrepyuMeHara y ABa cera: y
jeIHOM Ja ce jOHCKa jayMHa Mema ca JOJAaTKOM XaoTPOITHOI areHca M aJuTHBa 3a
nozaenraBame pH BpeaHOCTH, a y APYroM Ja ce HaKHAJHO J0jaje oaroBapajyha konmuuHa
HATPHjyM XJIOpH/A Y IIHJbY OJp>KaBama KOHCTAHTE jOHCKe jaunHe. [lopen Tora, miIaHupaHo je
WCTIUTHBAkEC YTUIAja jOHCKE jauMHe Ha pH 3aBucCHe TpoMeHe y aJACOpIIUju HATPHjyM
xekcaduyopodochara. [lwp je 6O W NPUMEHUTH MPOUIMPEHH TEPMOJWHAMHUYUKH MOJEI
Kako OW ce KBaHTH(HUKOBAO YTHIA] joHCKe jaunHe W pH BpeaHocTn moOunHe ¢asze Ha
perennujy. IloToM je TmuraHupaH pas3BOj EMIHMPHJCKOT MOZETa METOIOM BHIIECTPYKE
JMHEAapHE perpecuje Kako OM ce MoO0MIM KOeQHIMjeHTH ca jaCHUM (DU3WYKUM 3HAYCHHEM U
UICHTH(HUKOBAIH TIPOLIECH KOjU YCJIOBJbABAjy XpOMATOTrpadcKo IMOHANIAKE Y CHUCTEeMHUMA
Xa0TpPOITHE XpoMaTorpaduje.

Tpehun b 610 je TecTupame MoryhHocTH MoaMHOMCKH-MOoAHduKoBaHOT ["aycoBor
MoOZie7la Ja ONMIIEe M NPEABUAU MPOMEHE y OONMKY XpoMarorpad)CKor MHKa y CHCTEMHMa
Xa0TpOIHEe Xpomarorpaduje Ha pUMepy aMIIOJUIKHA U ieroBe Heuncrohe A. [lnanupaH je
pa3Boj HOBE TpPOCTENEHE TpOLEAype 3a H3pauyHaBame KoeduimjeHata Mojena.
Bepudukanmjy  mpemnokene — mporenype — Tpebano  je  u3BpmuTH — nopehemem



eKCIIEpUMEHTAJIHO JOOMjEHOr XpoMaTorpaMa M XpomarorpaMa CHUMYJIHUPAHOT MPEAI0KEHOM
MPOLIETYPOM MO UCTUM €KCIIEPUMEHTAIHUM yCIOBHMA.

YerBpTH 1ML je 00yxBaTao pas3BOj MeETOAE 3a MpoleHy nephopMaHcu
MOIU(HUKOBAaHUX CTAIMOHAPHUX (a3a y XaoTPOIHOj XpoMaTorpaduju, a Koja ce 3aCHUBA Ha
METOOJIOTHJU EKCIIEPUMEHTATHOT JAHW3ajHa, WHAMPEKTHOM MOJIEIOBakbY M TOJTHMHOMCKH-
mMoaupukoBaHoM ["aycoBom moneny. Ilepdopmance cranmonapuux asa Tpeda UCIUTATH U
NpUMEHOM mpucTyna mnpahema NHpoMeHa IIMPUHA Y3JIa3HOI M CHJIA3HOT Jeja IHKa.
[TnanupaHo je 1a ce MOTOAHOCT IPEUIOKEHEe METOJE MCIUTA Ha NPUMEPY PUCIEPUAOHA U
merose Tpu Heuuctohe, Zorbax Eclipse XDB w Zorbax Extend cranmonapuum daszama, a na
Ce Kao eKCIePUMEHTAIIHH JIU3ajH KOPUCTH D-ONTUMAaHM JU3ajH Kako O ce MCTOBPEMEHO
WCTIMTA0 yTUIA] U KBAJUTATHBHUAX W KBAHTHTATUBHUX Xpomarorpadckuxdaxropa.

[Mornarme Excnepumenmannu Oeo HamucaHo je Ha 40 cTtpaHa. Y OKBUpPY OBOT Jiefia
IpUKa3aHu cy ypebhaju, peareHcu, COQTBEpCKM CHUCTEMH U CTaHAApAHE CYICTaHLE
kopuitheHe MpUIMKOM U3paje aucepranuje. JeTasbHo ¢y ONMMCAHU NPOTOKOJIU M HaBEACHU
XpoMaTorpa)CKl YCJIOBH IO KOjUMa Cy HU3BO)EHH eKCIepUMEHTH 3a WCIUTHBAKE
PETEHIIMOHOT MOHAIIaka aHAINTA, opehuBamke MOBPIIMHE CcTalMOHapHE (aze, oapehuBame
aJICOPIIIMOHUX HW30TEPMH AaleTOHUTPWIIA W HATpUjyM Xekcaduyopodocdara. Ommcan je
MOCTYIaK U3payyHaBamba MOJIEKYJICKUX JIeCKpPUIITOpa, pa3Boj 1 Banuaanuja QSRR monena.

[Mornamwe Pezyimamu u ouckycuja HanucaHo je Ha 67 cTpaHa. Y OBOM MOTJIaBIbY
MPUKa3aHU CYCBH PE3YJITAaTH NOOMjeHN eKCTIEPUMEHTATHIM UCTpakuBameM Kpo3 11 tabena
n 19 ciuka. [lara je nerasbHa AUCKyCHja pe3yiTara y3 TEOPHjCKY U JUTEPATypHY HOIPIIKY.
JletaspHHjE O OBOM TOTJIaBJby y Aeiy b oBor M3Bemraja.

[TornaBsbe 3axkmyuax HANMUCAHO je HA TPU CTPAHE U CAAPKU CBE 3aKJbyUKE y CKIaLy
ca M0CTaBJbEHUM IIMJbEBUMA.

[Tornasiwe Jlumepamypa nanucano je Ha 12 ctpaHa u caapxu 99 oubnuorpadckux
JEeMHMIIA.



b. OnuC NOCTUTHYTHUX PE3YJITATA

VY npBom peny Pezyimama u Ouckycuje TPUKa3aHO je CHCTEMAaTHYHO WCIIHTUBAE
yTHI@ja caAp)kaja aleTOHWTPHWIAa Yy MOOWIHO) (a3u, KOHICHTpalWje HATPHjyM
xekcagpuyopodochara y BomeHoj ¢dasm, pH BpemHocTr BojgeHe ¢asze Ha PETCHIMOHO
noHamame 34 CTPYKTypHO pa3HOBPCHE AaKTHBHE CYICTaHIIE Y CHCTEMHMa XaoTpPOITHE
xpomatorpaduje. [Tokazano je ma ca mopactom pH BpenHoctu Bogene ¢asze o 2,00 go 4,00
J0J1a3U 70 NPOIyKema PEeTeHIMje aHauuTa ca 0a3HM (QyHKIMOHATHUM rpyramMa He3aBUCHO
OJ1 FbUXOBOT JOHU3AIMOHOT CTamka. Pa3MaTpameM aJCOpIIMOHOT MOHAIIAka ALETOHUTPHIIA U
HaTpHjyM XxekcaduryopodocdaTa 101LT0 ce A0 3aKJbyUKa jJa ce mpu BUmuM pH BpeaHoctima
aacopOyje Beha KomMYMHA allEeTOHWUTPHIIA, KOja YCJIOBJbaBa Bely afcOpMIMjy XaoTPOIHOT
areHca M IMOCIeIMYHO BHUIIIE BPETHOCTH €JIEKTPOCTATCKOT MOTEHIMjalla, a CBE TO IOBOAH JIO
Iy)Ker 3ajjpKaBarba aHAJUTAa Ha CTalWOHApHO] ¢as3u. Ilpumenom support vector machine
QITOpPUTMAa M MPUCTYNA MENIOBUTOT MOJIEIOBarma Pa3BHjCH j€ €MITUPHjCKA MOAEN IT00pHux
NPEUKTHBHUX KapaKTEPUCTHKA, a KOjU YKJbydyje MOJIEKYJICKE NECKPHIITOPE M IapameTpe
XpoMaTorpa)CKOr CHCTeMa ca LIWbEeM HACHTH(HKALHWje W CTPYKTYPHUX KapaKTEPHCTHKA
aHanuTa U Xpomartorpadckux ¢axTopa KojunMajy HajBehu yTHIlaj Ha PETEHIH]y aHaJIUTa y
cHCTEeMHMa XaoTporHe xpomarorpaduje. TymademeM MOJIEKYICKHX IECKPUTITOPA, J0Ta3UMO
70 3aKJbydka Jla Cy TPOCTOPHH pacliopel]l HAeleKTpHCamba YHYTap MOJEKyJa W HEeroBa
KOMIUIEMEHTapHOCT Ca €JIEKTPHYHUM JJBOCIIOjeM CTPYKTypHE KapaKTepPHCTHKE KOje HajBHIIE
JOTNPHHOCE PETCHIMOHOM IOHAIAkhy aHAINTAa y CUCTEMHMa XaoTpOITHE Xpomatorpadwuje.
Pe3ynTaTi OBOT Je/a HCTpakuBamaotjasibenn cyy: J. Colovié, M. Kalinié, A. Vemié, S. Eric,
A. Malenovi¢, Investigation into the phenomena affecting the retention behavior of basic
analytes in chaotropic chromatography: joint effects of the most relevant chromatographic
factors and analytes’ molecular properties, J. Chromatogr. A 1425 (2015) 150-157 (M21).

Hpyru neo Pezyaimama u ouckycuje nocBeheH je mpoyvaBamy ePeKTa jOHCKE jaunuHe
Ha pH 3aBHCHE IMpOMEHE y CUCTEeMHMa XaoTPOITHE XpoMaTorpaduje OnucaHuM y MpBOM JeITy
Pesynmama u ouckycuje. Ca TUM 1IMJbEM M3BEJICHA CY JIBA CETa EKCIEPHMEHATA: jeJJaH Y KOM
je JOHCKa jauMHA BapHpaHa y 3aBUCHOCTH OJ KOJHMYHMHE J0JaTOr XaOTPOIHOI areHca H
anuTHBa 3a mojemasame pH BpenHocTH MoOHMIHE (aze M IPyrd CeT y KOME je HaKHaJTHO
J0/1aBaH HATPHUjyM XJIOPH] Ca LIUJbEM OJIp)KaBarmba KOHCTaHTHE joHCKe jaunHe. [Ipumeheno je
Jla ce peTeHIIMOHa BpeMeHa po/IykaBajy ca nopactoM pH BpenHocTn Mmoounue dase ox 2,00
1o 4,00 y oba cera ekcrneprMMeHara, ajlld y CETy Cca KOHCTAaHTHOM jJOHCKOM jayHHOM Ta
pasnuka je mame u3paxkeHa. OnpehuBambeM aJCOPHIIMOHUX M30TEPMH XaOTPOITHOT areHca
3amaka ce Mame U3paXkeHa ajcoprmja xekcaduryopodochaTHOT aHjoHA y CeTy ca
KOHCTaHTHOM jOHCKOM jaunHOM. [IpommpeHuM TepMOIMHAMUYKIM MPUCTYIIOM TOKa3aHO je
Ja je JOHCKO CIIapHBame HA CTAlMOHApHO] (a3u 3HAYAajHO CaMO Yy CHCTEeMHMa ca
BapHja0OMITHOM jJOHCKOM ja4MHOM, JOK y CHCTEMHMa ca KOHCTAaHTHOM jOHCKOM jaYMHOM OBE
WHTEpaKIje HIUCY 3HauajHe 300T KOMIETHUIIM]jE jOHa HATPpHUjyMa U MPOTOHOBAHOT aHAJUTa 32
BE3UBamE Ca a/IcOPOOBAaHUM XAOTPOITHUM jOHOM. MeTOI0M BHIIIECTPYKE JIUHEAPHE perpecuje
pa3BHjeH je eMIUPHUjCKH MOJIEN TOOpUX MPEAUKTUBHUX KapakTepucTuka. OBaj Mozen y3uma
y pa3MaTpame U MOJICKYJICKE JIECKPUIITOPE U MapamMeTpe CUCTEMa, a HEeroBH KoeduInjeHTH
nMajy jacHo ¢u3ndko 3Hauewe. [lopehemem koedummjenara oBor Mojena NoTBpheHo je na



pH 3aBuCHE TIpOMEHE y PETCHIIMOHOM TOHAIAkEe MOTHYY O] pa3liika y WHTEpakifjaMa
aHaJIMTa ca pa3BUjCHUM CJCKTPUYHUM JBOCIIOjeM. Pe3ynraTd W3 OBOT jena JOKTOPCKE
mucepranmje objasmenn cy y: J. Colovié, M. Kalinié, A. Vemié, S. Erié¢, A. Malenovic,
Influence of the mobile phase and molecular structure parameters on the retention behavior
of protonated basic solutes in chaotropicchromatography, J. Chromatogr. A 1511 (2017) 68-
76 (M21).

Y HapemHoMm neny Pesyimama u OuckycujeTeCTHpaHa j€ TOTOAHOCT TPUMEHE
MOJMHOMCKH-MouduKoBaHor ['aycoBor Mojena 3a mnpenBuhame XpoMaTorpadckor
MOHAIIaka aJIMOJMITNHA U HBEroBe HeyncTohe A y CHCTeMHUMa XaoTpOIHE Xpomarorpaduje.
[MpemiokeHa je TpocTeneHa Mpoleaypa 3a M3padyHaBame KoeuIiMjeHaTa Mojelia Koja ce
3aCHMBA HA MPUMEHH METOJOJIOTH]e CKCIIEPUMEHTATHOT [H3ajHA W WHIUPCKTHOM
MozesoBamwy. [orogHOCT mpuMeHe HpeUIoKeHe Mpoleaype morepheHa je Beoma H00puM
CllaralkeM EeKCIEPUMEHTAIHO JOOMjeHOr XpoMarorpamMa M Xpomarorpama IpenBul)eHor
MPE/UIOKEHOM TPOIEAYPOM IO/ CKCEPUMEHTAIHUM YCJIOBUMA JAC(PUHUCAHUM METOIOM
nperpare 4Bopoa Mpexke. OBupesynraru cy objasbenn y: J. Colovié, A. Vemié, N. Kostic,
A. Malenovi¢, M. Medenica, Testing the capability of a polynomial-modified gaussian model
in the description and simulation of chromatographic peaks of amlodipine and its impurity in
ion-interaction chromatography, J. Sep. Sci. 37 (2014) 1797-1804 (M21).

[Mocnenmwu neo Pezyimama u ouckycuje OHOCH c€ Ha pa3Boj MpOLEAype 3a MPOLECHY
neppopmaHcy MOAUGUKOBAHUX CTAalMOHApHUX ¢aza Koja ce 3acHUBAa HA METOJOJIOTHjU
eKCIIEPUMEHTATHOT JIM3ajHa, WHIUPEKTHOM MOJICNIOBaY, MOJIMHOMCKH-MOAN(MUKOBAHOM
['aycoBoM mozenyu mpuctyiy npahema mpoMeHe MUpPUHE y3JIa3HOT M CHIIA3HOT JIeNia MUKa.
Pucnepunon u meroBe Tpu Heuuctohe cy omabpane kao Monen cyrcranue, Zorbax Eclipse
XDB u Zorbax Extend cy npezncrasipane ucrnutuBane Mmonudpuxosane RP C18 cranmonapHe
dasze, a D-onTUMaTHM eKCIIEPUMEHTAJIHM JHW3ajH je onxabpaH 3a JedUHHCAE
eKCIIEPUMEHTAITHOT IUIaHa KaKo OM Ce MCTOBPEMEHO INPOIEHHO YTHUIAj U KBAIUTATHBHUX U
KBaHTUTATUBHUX XpomaTorpadckux nmapamerapa. IlopehemeM xpomarorpama CUMyJIHpPaHOT
NPEATI0KEHOM TPOLEIYpOM M EKHNEpHUMEHTAIHO NOOMjeHOT Xpomarorpama mnotBpheHa je
MOTO/THOCT TMPHMEHE MPEeIOKEHE TPOLelype Jia MPEIBUIN PETCHIIMOHO TTOHAIIAKE aHAIUTA
y OBHM CHUCTEMHMA IIpH BapUpHpamy KBAJIMTATUBHHX M KBAHTHTATHBHHUX (akTopa, Kao M
KaJa aHAUTH MEmajy penocie] enyupama. [lpumeHom mnpuctyma mnpahema mnpoMeHa
HIMPUHE y37a3HOT M CHJIA3HOT JieNa MuKa U rpaduka MOJyIIMpUHE IHKOBa MOTBpheHe cy
Oosbe mepdopmaHce cTanMoHapHe (a3e KOA Koje Cy pe3uIyalHe CHIAHOJHE TIpyIie
MOIU(HUKOBAHE MaJIMM TPUMETWICWIHI Tpylama HEro CTalMoOHapHe ¢as3e TIe cy CTepHO
3ammlieHe OWMICHTATHHM CHJIAHOJIHUM MOCTOBHMa. Pe3ynraTu OBOr Jieja HCTpakKhBamba
o6jasmenn cy y: J. Colovié, M. Rmandié, A. Malenovié, Characterization of bonded
Stationary phase performance as a function of qualitative and quantitative chromatographic
factors in chaotropic chromatography, Anal  Bioanal Chem (2018)
https.//doi.org/10.1007/s00216-018-1122-7) (M21).




B. YIIOPEJTHA AHAJIM3A CA PE3VJITATUMA W3 JUTEPATYPE

Pesynratu ncnutuBama U3BEICHUX y OKBUPY AWCEPTAIHje JOMYHaBajy MOJaTKE KOjH
ce mMory Hahw y peleBaHTHHM JIMTEPATypHHM HW3BOpMMA WM YaK HUCY MOTJH OWUTH
MPOBEPEHH Yy MyOJMKOBAHUM HM3BOPHMA, T€ C€ CMATpPajy MOTIPHHOCOM HCTPAKUBAYKOT paja
KaHIUAATKHEBE.

VY mtepatypu ce Mory HahM mojanM O MWCHUTHBaky yTUI@ja MPUPOAE MU
KOHIIEHTpAlMjeé XaoTPOIHOI areHca, IMPUPOAE U cajpikaja OpraHcKor MonauguKaTopa,
xupooOHOCTH cTannoHapHe (aze U jOHCKe jaunHe MOOWITHE (Da3e Ha MOHAINIAKE aHATUTA Y
xaoTporHoM xpomatorpadckom cuctemy [1-8]. Edexar pH BpegHocTn moOwimHe ¢dasze Ha
pereHIyjy 0a3HUX aHAJIHWTa Y OBUM CHCTEMHMA JI0 CaJa je Mpoy4aBaH caMo KpO3 yTHIIaj Ha
MPOMEHY jOHHM3AaLMOHOT CTama aHamuTa ca nmpomeHoMm pH Bpemnoctu [9]. PasBujenm cy
OpOjHH TECOPHjCKH U EMITUPHUC]KU MOJICIH Y IIMJbY O0jalllihaBamba PETCHIIMOHNX MeXaHu3ama
y joH-uHTepakimonoj xpomarorpaduju [10-18]. [TonuHOMCcKH-MOoaUDHUKOBaH ["aycoB Momen
YCIEIIHO je TpPUMEHEH 32 ONUCHBAKE€ AaCUMETPUYHMX IIMKOBA Yy  MMILENApHO]
xpomatorpadwuju [19]. [Ipuctyn npahema mpoMeHa MUPHHA y37Ia3HOT U CHIA3HOT JIeNia KA
NPUMEHECH je He caMo 3a mpenBubame XxpoMaTorpadCkor moHamama, Beh m 3a mporeHy
KapaTKTepPHCTHKA M KHHETHKE Tporieca crarpoHapae dase [20, 21].

Jlakie, y OBOj AMCepTanMju je MO NPBH MyT, Ha CETy CTPYKTYPHO Pa3HOBPCHUX
aHanuTa, onucad ytunaj pH BpemHoctn mMoOuiHe (a3e Ha peTEHIMjy aHamuTa ca Oa3HUM
(YHKIMOHATHAM TpyliaMa HE3aBHCHO O] IbMXOBOT JOHH3AIMOHOT cTama. [IpuMeHoM MeToze
HajMame meprypOanuje OazHe nHMHHUje W (QpOHTANHE aHaimM3e MOKazaH je u edexar pH
BpeIHOCTH MOOWITHE (paze Ha aJcOpPNIM]jy alleTOHUTPHIIA U HAaTpUjyM Xekcaduryopodocdara
y UCTIMTHBAHUM cHcTeMHMa. Takohe ¢y MAeHTH(UKOBAHU TMOjEIHHAYHN JONMPUHOCH jOHCKE
jaunne u pH BpegHOoCcTH MOOWMIHE (ha3e HA PETEHIMOHE MPOIECe Y CHCTEMUMA Ca JI0JJaTKOM
Xa0TPONHOT areHca. [IpoImMpeHnM TepMOAMHAMUYKHAM IMPUCTYIIOM MOKA3aHO je Jia jOHCKO
CllapuBambe Ha CTalMOHApHO] a3y 3HAYajHO YTHYE HA PETCHUH])y Yy CHUCTEMHMa ca
BapHjaOMITHOM jOHCKOM ja4MHOM, JIOK Y CHCTEMHUMa ca KOHCTAHTHOM jOHCKOM jayMHOM OBE
WHTEpaKIfje HUCY 3HauyajHe 300T KOMIIETHIMj€ OJATOT jOHa HaTpHjymMa W MPOTOHOBAHOT
aHaJNTa 3a BE3WBAamE Cca aJCOPOOBAaHMM XaOTPOIHUM jOHOM. [IpHCTYrOM MeEmIOBHUTOT
MOJIeTIOBaba U support vector machine (SVR) anropurma, OZHOCHO METOJOM BHIIECTPYKE
JMUHeapHe perpecHje pa3BUjeHH Cy EMIIMPHjCKH MOJENH KOjU pasMarpajy yTula] u
Xpomarorpa)CKux mapameTrapa M MOJIEKYJICKEe CTPYKType aHaliTa Ha OCHOBY KOjUX CY
UICHTH(QHUKOBHE CTPYKTYpHE KapaKTepUCTUKE KOjeé HMajy Haj3HA4YajHUJU YTUIQ] Ha
pEeTEeHIM]y aHalWTa Yy XaoTpomHoj Xpomartorpaduju. Ilo mpBH YT je NpUMEHEH
MOJIMHOMCKU-MOiu(rKoBaH ['ayCcOoB MOJIEN Yy CHCTEMUMa XaoTpONHE Xpomarorpaduje u
MpeUIO’KEHa je HOBAa TPOCTEIIEHA MPOoIielypa 3a U3pauyHaBame Koe(HIrjeHaTa OBOT MOJIEIa.
Takobe je pa3Bujena npoueaypa 3a nporeny nepopmMancy MOANGUKOBAHUX CTAI[MOHAPHUX
¢da3a koja ce 3acHMBAa Ha METOJAOJOTHMjU EKCIIEPUMEHTAIHOI [U3ajHA, HHIMPEKTHOM
MOJIETIOBaYy, MOJIMHOMCKH-MoAu(pUKoBaHOM [‘aycoBom Mmoxeny W mpuctyny mnpahema
NpOMEHA MIMPUHA y3JIa3HOT U CUJIA3HOT Jeja THKa.



Mosxe ce pehu ma pesyiratu oBe IOKTOPCKE AWCEPTAllMje MMOYHMBAjy HAa ACTaJbHOM
nperyiefly JOCTYIHUX JHMTEPAaTYpHHUX MOAaTakay3 ynorpeOy aIeKBaTHHX METOIa, YHjUM je
YIOPEAHHM TyMadelmeM [aT jacaH ONPUHOC Y MpOy4YaBamby CHCTEMa XaoTPOIIHE
xpomatorpaduje.
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E. 3AK/bYYAK — OBPA3JOXKEIBLE HAYYHOT JJOITPUHOCA TOKTOPCKE JJUCEPTAITNJE

Pesynratu oBe IOKTOpCKE aucepTalMje W3 HaydHe o0yacTH AHAJIWTHKA JIEKOBA
MPEe/ICTaBJbajy HOBA WM JONYH-EHA Ca3Hama Koja TOTPHHOCE 00JbEM pa3yMeBambyCUCTEMUMA
xaoTpormHe xpomarorpaduje. JleTalbHUM HCTpaXMBamkeM YTHIAja HajpeJeBaHTHHjHX
mapameTapa Xpomarorpa)CKor cucreMa Ha pPETEHIIMOHO IIOHAMIAke CeTa CTPYKTYPHO
Pa3HOBPCHUX AaKTUBHMX CYIICTAaHIM TOKa3aHo je na pH Bpegnoct moOminHe dase yruue Ha
TEpPMOJMHAMUYKE PABHOTEKE Y CHCTEMHMa XaoTpONHe XxpomaTorpaduje u aa ce 10 cajia
HEONpaBJaHO IPOyYaBao caMoO YTHUIA] OBOr ()aKTOpa Ha jOHM3ALMOHO CTAmhE aHAIUTA Y
XpoMaTorpa)CKUM CUCTEMHMa MOAWGHUKOBAHMM IOJATKOM XaoTpOmHOr areHca. [lo mpBu
IyT je eKCIEepHUMEHTAIHO ToKa3aHo aa ca nosehameM pH Bpeanoctn moomiHe dase nonazu
70 WHTE3WBHHWjE aJCOpIIHje aleTOHUTPHJIA H  XaOTPOIHOT areHca HaTPHjyM
xekcagyopodocdara Ha MOBPITHHY CTAIMOHAPHE (a3e, Kao U MOCICTUIHOT pa3Boja BUIIHX
BPEIHOCTH €IEKTPOCTATCKOT MOTEHIH]jaja. [IprucTymoM MEmIoBUTOT MOJICIIOBaha Pa3BH]jCH j&
pEerpecroHn MOJEN y KOju Cy yKJbydeHa Tpu (akTopa MoOwiIHe (da3e U 4YeTHPH MOJIEKYJICKA
JECKPUNTOPA U KOJHM j€ HEIBOCMHCIICHO YTBPH)EHO J1a IPOCTOPHH pacIIOpe/l HaeIeKTPHCAmha
YHyTap MOJIEKYJIa M FberoBa KOMIUIEMEHTAPHOCT Ca €JIEKTPHYHHM JBOCIIOjeM HajBUILE
JONIPUHOCE PETSHIMjU aHaJUTa y CHCTEMHMa XaoTporHe xpomarorpaduje. Ilokazano je ma
cy pH-3aBucHe mpoMeHE pEeTeHIHWje aHaJIWTa M aJCOPIIHje XAOTPOIHOT areHca Mambe
U3paKeHEe y CUCTEeMHMa Cca KOHCTAHTHOM jJOHCKOM jayMHOM YCJeJ KOMIIETHIHUje J0JaTor
HATPHjyMOBOT jOHA M NMPOTOHOBAHOT aHAJIMTA 332 BE3MBAIE Ca aJCOPOOBAHUM XaOTPOITHHM
joHoM. Pa3BujeH je HOBM EMIUPHUjCKM PETPECMOHHM MOJIENI KOjU HCTOBPEMEHO pa3MmaTpa
napaMeTpe MOJIEKYJCKE CTPYKType aHalhTa W mapaMeTpe Xpomarorpadckor cucrema.
Koedunujentn oBor monmena wumajy jacHO (QHU3MYKO 3HAYCHE, TAKO Ja je HHHXOBUM
nopehemem morBpheHo na pH-3aBrCcHE MpOMEHE PETESHIIMOHOT TMOHAIIAKA y CHCTEMHMA Ca
BapHjadMIIHOM JOHCKOM jauWHOM IIOTHYY OJI pa3jiuka Yy HWHTEpakiHjaMa ca pPa3BHjCHUM
CNIEKTPUYHUM  JABOCIOjeM. JleMOHCTpupaHa je TOTOAHOCT —TPHMEHE IOJMHOMCKH-
MoaupukoBaHor [aycoBor Mozena W y OBOj AMCEPTALUjH MPEJIOKEHE TpPOCTEIEHE
npoueaype 3a npeasuhame xpoMarorpad)CcKor HoHamiama O0a3HMX aHAINUTA Yy CHUCTEMHMA
xaoTporHe xpomatorpaduje. PaszBujenHa je um mporeaypa 3a TpoleHy nepdopmaHcu
MOIU(HUKOBAaHUX CTallMOHAPHHUX (aza Koja Cce 3aCHWBAa HA EKCIEPUMEHTAIHOM [TU3ajHY,
WHIUPEKTHOM MOJIEJIOBAY, MOJMHOMCKU-MOTU(PUKOBAHOM ['aycOBOM MOJENy W MPHCTYITY
npahema npuMeHe MMPHUHE Y3JIa3HOT U CUJIA3HOT Jiejia MTHUKa.

Ha ocHOBy pe3syirata nmpuKa3aHuUX Y OBOj JOKTOPCKOj TUCEPTAlMjU, KA0 M YETHPH
o0jaBJbeHa Hay4Ha paja y Boaehum melyHapomHuM gaconucuMa MOXe ce 3aKJbyYUTH Ja 0Ba
JOKTOpCKA JcepTalyja mpeacTaBba 3Ha4ajaH HAyqHH JOTIPHHOC y pa3jallbaBamy Iporeca
KOjH Cy Y OCHOBH PETCHIIMOHOT IMOHAIIakha yCUCTEMUMAa XaoTPOITHE XpoMaTorpaduje.

Komucuja mnpenmaxe unaHoBuma HacraBHo-Hayunor Beha ®apmareyrckor
¢dakynTera YHuBep3uteTta y beorpaay na npuxsare MO3UTHBHY OLIEHY 3aBpPIICHE JOKTOPCKE
JMcepTalyje 1moja HacloBoM Modenosarwe ymuyaja Monekyjicke cCmpykmype u napamemapa
Xpomamoepaghckoe cucmema HA NOHAWIAFE AHAIUMA Y XAOMPONHOj Xpomamozpaduju
KaHauaaTa MAT. ®APM. JEJTEHE YOJIOBHWh.

11



Beorpan, 9. jym 2018.

Komucuja 3a oyeny u 0o0bpany
3a8puieHe 0OKmMopcKe oucepmayuje KaHouoama
mae. papm. Jenene Yonosuh

Jp Anheanja ManenoBuh, Banpennu npodecop — MEHTOP
VYuusepsurer y beorpany — @apmaneyrcku dpaxynrer, Cpouja

Ap Caasuua Epuh, penosau npodecop
VYuusepsurer y beorpany — @apmaneyrcku dpaxynrer, Cpouja

JAp Mapko Kanunuh, Hayuynu capangHuk
Totuent 1.0.0., Cpouja

Ap Ana Kanmuanh, HaydyHu capaJHUK
CnaBuamen 1.0.0., Cpouja

Dr Yannis Dotsikas, qoresT
Yuusepsurer y Atunu — @apmaneytcku pakynter, [puka

12



